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基于光子禁带测量的二元溶液浓度检测方法的研究

阿不都热苏力 帕力哈提* 地力夏提
新疆大学物理科学与技术学院 , 新疆 乌鲁木齐 830046

摘要 研究了二维光子晶体结构的带隙宽度随溶液浓度变化的关系，选择二维三角晶格光子晶体(Si和 Ge)作为基

底 ,在空气孔内填充待测质量摩尔浓度不同的混合二元溶液材料，得到了二元溶液填充的光子晶体在不同偏振模式

下光子禁带结构。结果表明，溶液的质量摩尔浓度变化与晶体禁带宽度接近线性关系，而线性相关程度受背景介质

柱材料的影响。不同背景基底晶格的光子晶体带隙宽度随溶液质量摩尔浓度的不同，其光子带隙(PBG)发生变化。

这在溶液质量摩尔浓度检测应用方面有一定的指导作用。
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Research on Binary Solution Concentration Detection Method
Based on Photonic Band Gap Measurement
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School of Physics and Technology, Xinjiang University, Urumqi, Xinjiang 830046, China

Abstract By using the plane-wave expansion method and fast-Fourier transform method, two dimensional photonic
band structure is calculated. A two-dimensional triangular lattice photonic crystal (Si and Ge) is used as the substrate,
and the air hole is filled with different molality of mixed binary solution materials under test. The photonic band gap
of the photonic crystal filled with binary solution under different polarization modes is obtained. Simulation
experiments show that the molality of solution has a linear relationship with photonic band gap width, and that the
linear correlation degree is affected by background medium column material. When the binary solution is used as
the dielectric material of the air hole, the photonic band gap (PBG) changes with different molality of the solution
quality. This research has a certain guiding function in solution mass fraction detection applications.
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1 引 言
光子晶体是具有周期性介电常数的一种人工结构材料。根据折射率的重复结构循环的维数，分为一

维、二维和三维光子晶体，其周期和光的波长在同一量级。光子晶体也被称为光子带隙材料，最大特点是能

够禁止或允许特定的频率范围内电磁波的传播。这一特性使得光子晶体在控制电磁波方面具有优异的品

质，从而在信息传输、自辐射的抑制、可调式光学滤波器、集成光学器件、发光二极管等方面获得了广泛的关

注与应用 [1-3]。随着光子晶体光学性能的功能化，其在生物化学物质、原油炼制加工、各种临床及日常生活中

的溶液浓度检测、毒剂及环境污染物、光学开关、金属探针等领域取得了广泛的应用，也为化学及生物传感

器领域提供了新的检测原理和手段 [1,4]。已报道的光子晶体溶液浓度传感器在操控液体状态下工作的光学
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芯片研究中具有重要的创新意义。本文以光子晶体的禁带理论为基础，利用对光子晶体平面波展开法而开

发的 Matlab语言程序计算了介电常数不同的二维光子晶体结构的禁带特性。给出了光子晶体带隙随待测

二元溶液浓度的变化规律和百分浓度测量方面的模拟结果，为临床医学和生物化学中溶液浓度的检测提供

了一种快速和简便的检测方法。

2 平面波展开法及模型结构
平面波展开法是研究光子晶体能带的一种简便计算方法之一，其应用布洛赫(Bloch)定理把相对介电常

数和电磁场在倒格矢空间以平面波叠加的形式展开，将麦克斯韦方程组从实空间变换到离散傅里叶空间而

化成一个本征方程，求解本征方程即可得到光子晶体能带及带隙。

在二维光子晶体中电磁场可以分解为横电模(TE)和横磁模(TM)。研究表明，由空气孔组成的三角晶格

光子晶体在 TE模式下的禁带较宽容易出现，所以采用 TE模式。

如果光子晶体在无源空间，并且组成光子晶体介质为各向同性无耗无磁性介质，则电磁波在光子晶体

中传播时电磁波的传播可由两个相互独立的方程来描述。只含电场或磁场的主方程式可表达为 [5-9]

1
ε( )r

∇ × [ ]∇ × E ( )r = - ω2

c2
E ( )r , (1)

∇ × 1
ε( )r

∇ × H ( )r = ω2
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H ( )r . (2)

(1)式和(2)式分别代表电场强度和磁场强度的本征方程，式中 c为真空中的光速，ω 为电磁波震荡频率，

ε( )r 为相对介电常数，H ( )r 、E ( )r 分别为磁场和电场强度矢量，均为空间位移矢量 r 的周期函数。对于二

维三角晶格光子晶体(如图 1所示)，由于光子晶体的介电常数 ε-1( )r 、电矢量 E ( )r 和磁矢量 H ( )r 均为周期

函数，根据 Bloch定理，将其(1)式和(2)式进行平面波展开

ε-1( )r =∑
G

K ( )G exp[ ]i( )G·r , (3)

E ( )r =∑
G

B( )k + G exp[ ]i( )G·r , (4)

H ( )r =∑
G

A( )k + G exp[ ]i( )G·r , (5)

式中 G 称为倒晶格向量，其定义为 G ( )h1,h2 = h1b1 + h2b2 ，h1、h2 为整数，k 是被限制于第一布里渊区的波矢, K (G) ，
B(k + G) ，A(k + G) 为傅里叶展开系数。虽然由(1)式及(2)式都可获得相同的能带结构，但由磁场为横波，在计

算上少了一个维度，可以节省计算时所使用的内存与时间，因此本文选择以磁场为主的(2)式来进行能带计算。

图 1 三角晶格结构和第一布里渊区

Fig.1 Triangular lattice and first Brillouin zone

将(3)式和(5)式代入(2)式整理后，可得 TE偏振态下的特征方程
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由于在 TE模下 A2

G = 0 ，因此，将其代入(7)式，可得

e2
G∙e2

G′ = [ ]( )ky + Gy ( )ky + G′y + ( )kx + Gx ( )kx + G′x /( )|| k + G || k + G′ = ( )k + G ∙( )k + G′ /( )|| k + G || k + G′ . (8)

将(8)式改写成倒晶格数量为N的固有值方程
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H TE
G,G′ = ε-1( )G - G′ ·( )k + G ∙( )k + G′ . (9)

再根据麦克斯韦方程组中的两个旋度方程，可得到相关 TE模下的亥姆霍兹方程
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将(3)式的傅里叶系数 K ( )G ，对三角晶格展开，可以得到
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式中 J1 为一阶贝塞尔函数， f = 2πR2 /( )3 a2 为空气圆孔占整个晶胞的百分比，即三角晶格的填充因子。 εa

为待测液体的介电常数，εb 为背景材料的介电常数。R为介质柱截面半径，a为晶格常数。将(11)式代入(9)

式或(10)式，可得 N×N列的矩阵本征方程。以本征方程求光子晶体的能带结构时，理论上只有对所有的倒

晶格点求和，才能精确地求出能带结构。但在实际上，由于计算时间和计算机内存的限制，只能对有限个倒

晶格点求和 [10-12]。

3 数值计算结果和分析
通过求解本征方程(9)式或(10)式，可以计算三角晶格光子晶体的带隙结构。由于光子晶体的带隙越宽，

其性能越好，因此，测定质量摩尔浓度时尽量选带隙较宽和介电常数差较大的材料，从而有利于简便检测。这

里的二维三角形晶格结构的空气孔型光子晶体设计如图 1所示。模拟系统参量设计如下：首先分别选用两种

高介电材料硅(Si，eb=11.7)和锗(Ge，eb=16)作为背景材料，然后均匀混合配制醋酸-丙酸(化学式：CH3COOH-
CH3CH2COOH)、醋酸-丁酸(化学式 : CH3COOH- CH3CH2CH2-COOH)和醋酸-氯仿(化学式：CH3COOH- CHCl3)
三种质量摩尔浓度为 0~100%mol/kg的二元溶液，且三种溶液的温度都控制在 25 ℃。二元待测溶液的介电常

数为 ea。空气孔的半径为 r/a=0.4 mm，晶格常数为 1 mm。模数为 n=10，倒格子点数 300。图 2~图 7分别为背

景光学材料 Si 和Ge与填充圆柱形空气孔的醋酸-丙酸、醋酸-丁酸和醋酸-氯仿介质构成的二维三角晶格光

子晶体的带隙结构图。纵坐标采用标度化的无量纲频率 ωa/(2πc)(a/λ) ，而横坐标采用标度化的Bloch波矢 k 。

由图 2和图 3中可以看出，由醋酸-丙酸(介电常数为 ea=3.54)和 Si构成的三角晶格光子晶体中 TE模有 1个能

隙，G ap = 0.234~0.269 ，Δ = 13.8% ；出现的带隙宽度比较宽，占全带隙的 13.8%。而将Ge材料作为背景的三角

晶格光子晶体中TE模也有1个能隙，G ap = 0.207~0.261，Δ = 23.1%；出现的带隙宽度也比较宽，占全带隙的23.1%。

由图 4~7可以看出，由醋酸-丁酸和醋酸-氯仿介质构成的二元溶液作为三角晶格光子晶体的空气孔介

质材料，随着介电常数的不同，带隙宽度相应地变化。在 25 ℃条件下，当醋酸-丙酸等溶液的质量摩尔浓度

增大时，光子晶体的禁带宽度变小。当醋酸-丙酸质量摩尔浓度小于 100%mol/kg时，醋酸-丙酸的禁带宽度

比其他两种溶液的禁带宽度宽，其次是醋酸-丁酸溶液，禁带宽度较小且变化较小的是醋酸-氯仿溶液。当

图 2 三角晶格结构 TE模带隙图(醋酸-丙酸 ,硅)

Fig.2 Dispersion diagram of triangular lattice,TE mode

(acetic acid-propionic acid ,Si)

图 3 三角晶格结构 TE模带隙图(醋酸-丙酸 ,锗)

Fig.3 Dispersion diagram of triangular lattice,TE mode

(acetic acid-propionic acid, Ge)
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三种溶液的质量摩尔浓度为 100%mol/kg时，三者的禁带宽度相等，这是因为醋酸溶液充当光子晶体空气孔

中的介质。

在不同质量摩尔浓度和介电常数情形下，对三角晶格光子禁带进行数值模拟，计算得到了表 1所示的禁

带宽度。

表 1 三种二元溶液对光子晶体带隙宽度的影响图(25 ℃)

Table 1 Effect of solution on photonic crystal band gap width (25 ℃)

Binary

solution

Acetic acid-

propionic acid

Acetic acid-

butyric acid

Temperature /℃

25

25

Percentage

concentraction

0

0.1953

0.3933

0.6002

0.8071

1.0

0

0.1964

0.3676

0.5909

0.8016

1.0

Dielectric ea
constant

3.20

3.54

4.01

4.60

5.34

6.20

2.88

3.08

3.47

4.19

5.05

6.20

Band gap

range (Si)

0.237~0.280

0.234~0.269

0.231~0.256

0.228~0.242

0.223~0.228

0

0.239~0.292

0.238~0.284

0.235~0.271

0.230~0.252

0.225~0.233

0

Band gap

range (Ge)

0.208~0.271

0.207~0.261

0.204~0.248

0.202~0.235

0.198~0.221

0.195~0.208

0.210~0.282

0.209~0.275

0.207~0.263

0.203~0.244

0.200~0.226

0.195~0.208

图 4 三角晶格结构 TE模带隙图(醋酸-丁酸 ,硅)

Fig.4 Dispersion diagram of triangular lattice,TE mode

(acetic acid-butyric acid,Si)

图 5 三角晶格结构 TE模带隙图(醋酸-丁酸 ,锗)

Fig.5 Dispersion diagram of triangular lattice,TE mode

(acetic acid-butyric acid,Ge)

图 6 三角晶格结构 TE模带隙图(醋酸-氯仿 ,硅)

Fig.6 Dispersion diagram of triangular lattice,TE mode

(acetic acid-trichloromethane,Si)

图 7 三角晶格结构 TE模带隙图(醋酸-氯仿 ,锗)

Fig.7 Dispersion diagram of triangular lattice,TE mode

(acetic acid-trichloromethane,Ge)
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续表 1

Binary

solution

Acetic acid-

trichloromethane

Temperature /℃

25

Percentage

concentraction

0

0.1854

0.3909

0.5799

0.7890

1.0

Dielectric ea
constant

4.67

4.48

4.49

4.79

5.36

6.20

Band gap

range (Si)

0.227~0.241

0.228~0.245

0.228~0.245

0.226~0.238

0.223~0.228

0

Band gap

range (Ge)

0.201~0.233

0.202~0.237

0.202~0.237

0.201~0.231

0.198~0.221

0.195~0.208

图 8和图 9是根据表 1中的计算数据得到的二元溶液质量摩尔浓度与其相对禁带宽度的变化曲线图，图

中点各代表一定质量摩尔浓度所对应的带隙值。可以看出，在一定温度下，二元溶液质量摩尔浓度与其光

子带隙最大宽度约呈线性关系。当溶液的浓度逐渐增大时，其对应的光子带隙最大宽度随之变小，且呈一

定的比例关系。通过上述的数值模拟可以得出：在温度一定时，二元混合溶液的质量摩尔浓度与光子晶体

的带隙成近似线性关系，被测溶液质量摩尔浓度越大，产生的带隙越小。根据这个原理，可通过光子晶体的

光强大小变化来测定溶液的质量摩尔浓度。

图 10~12是根据表 1中的计算数据得到的二元溶液质量摩尔浓度与其光子带隙的拟合关系。可以看出

在一定温度下，醋酸-丙酸和醋酸-丁酸溶液的质量摩尔浓度与其光子带隙约呈线性关系。溶液的质量摩尔

浓度增大时，其对应的光子带隙最大宽度随之变小，且呈一定的比例关系，被测溶液浓度越大，禁带宽度变

化越小。不同材料为背景的光子晶体传感器对溶液浓度变化具有不同的灵敏度，背景材料的选择可提高传

感器对溶液浓度变化的响应度敏感，图 10~12中拟合曲线的斜率即表征其敏感度。

由图 10和图 11可知，由待测溶液醋酸-丙酸和背景材料 Si和 Ge介质构成的三角晶格光子晶体来说，不

同介电常数下带隙宽度也不同，以 Ge材料为背景的光子晶体带隙宽度大于以 Si为背景的光子晶体带隙宽

度。其禁带宽度和质量摩尔浓度之间的线性拟合关系分别为

y=-19.629x+26.734, (12)
y=-23.227x+31.045, (13)

式中 x为溶液质量摩尔浓度(mol/kg)，y 为禁带宽度(mW)。线性拟合度为 R2=0.9972和 R2=0.98.2。在实际光

子晶体探测器中，将探测到的随禁带宽度而变化的功率代入(12)式和(13)式中就可得到待测溶液的质量摩

尔浓度。由图 12可知，带隙宽度并不是依照比尔-朗伯定律随着浓度增加而线性增大，而是如仿真结果所示

出现了非线性，并且测量结果带有随机性特征。这说明此时该溶液浓度已经超出了系统的线性测量上限，

并且此时光子晶体带隙宽度较小，不适用于光子晶体器件的设计应用。对禁带宽度较大的 Ge为背景的晶

格结构，其禁带宽度与醋酸-氯化溶液浓度近似成线性关系，即

y=-8.4193x+17.216. (14)
线性拟合度 R2=0.7349。

图 8 光子带隙随三种溶液质量摩尔浓度的变化(Si背景)

Fig.8 Relationship between band gap with three kinds of

solution molality (Si background)

图 9 光子带隙随三种溶液质量摩尔浓度的变化(Ge背景)

Fig.9 Relationship between band gap with three kinds of

solution molality (Ge background)
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图 10 光子带隙随醋酸-丙酸溶液浓度变化的线性拟合曲线

Fig.10 Linear fit curve of relationship between band gap with acetic acid-propionic acid solution (Si and Ge)

4 结 论
本文采用平面波展开法，数值计算了质量摩尔浓度由液体圆柱三角排列在 Si和 Ge基底材料构成的二

维三角光子晶体的带隙结构 ,研究了带隙宽度随溶液填充质量摩尔浓度的变化行为。当二维三角晶格光子

晶体的空气孔内填充溶液以后，将光子晶体的两侧用两个玻璃片封住，然后用波长 589 nm的纳光灯照射光

子晶体，穿过的光强被光电探测器测量。模拟结果表明，当采用温度为 25 ℃的醋酸-丙酸、醋酸-丁酸和醋

酸-氯仿三种二元溶液作为介质柱材料时，随着溶液质量摩尔浓度的增大，光子晶体禁带宽度变小。相较于

Si介质，以 Ge介质为背景材料的三角晶格光子晶体中出现较大的禁带宽度，这有利于浓度检测。醋酸-丙

酸和醋酸-丁酸溶液填充的光子禁带宽度与二元溶液的浓度变化接近线性关系 , 据此可拟合出两者之间的

关系，应用于溶液浓度检测。研究结果为基于光子晶体禁带宽度的溶液浓度检测提供了参考依据。
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